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ABSTRAK 
Arifin Nur Setyawan, G0013037, 2016. Identifikasi Fitokimia Herbal Indonesia 
sebagai Antagonis Aldosteron untuk Terapi Gagal Jantung dengan Metode 
Molecular Docking. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas Sebelas Maret, 
Surakarta. 
Latar Belakang: Gagal Jantung adalah suatu kondisi dimana jantung tidak 
mampu memompa darah secara adekuat untuk memenuhi kebutuhan tubuh. 
Antagonis aldosteron digunakan sebagai terapi gagal jantung karena dapat 
menghambat remodelling. Antagonis aldosteron memiliki beberapa efek samping 
karena kurang selektif. Hal ini mendorong pencarian obat dengan efek samping 
yang lebih sedikit. Tanaman herbal Indonesia banyak dimanfaatkan sebagai 
tanaman obat di masyarakat dan berpotensi dikembangkan sebagai obat. Tujuan 
penelitian ini adalah untuk mengidentifikasi fitokimia herbal Indonesia yang dapat 
berperan sebagai antagonis aldosteron. 
Metode Penelitian: Penelitian ini adalah penelitian bioinformatika dengan 
metode molecular docking. Struktur tiga dimensi reseptor mineralokortikoid (MR) 
didapatkan dari laman Protein Data Bank (PDB) dengan kode akses 3VHU. 
Standar spironolakton didapatkan dari laman ZINC database dengan kode akses 
ZINC03977913. Senyawa aktif diperoleh dari HerbalDB dan struktur tiga dimensi 
senyawa diperoleh dari PubChem National Center for Biotechnology Information 
(NCBI). Penelitian ini menggunakan perangkat lunak AutoDock Vina version 
1.1.2 untuk menganalisis energi ikatan dan PyMol 1.3 untuk visualisasi. 
Hasil Penelitian: Penelitian ini menggunakan 517 senyawa aktif yang terkandung 
dalam tanaman herbal Indonesia. Hasil docking dan visualisasi pada penelitian ini 
memperlihatkan senyawa strychnine, gentisin, sojagol, eurycomalactone, strigol, 
dan progesteron secara berurutan memiliki skor docking lebih rendah dari pada 
antagonis aldosteron (-9,8 kkal/mol, -9,9 kkal/mol, -10,1 kkal/mol, -10,2 
kkal/mol, -10,6 kkal/mol dan -11,5 kkal/mol) dan berinteraksi dengan ligand 
binding domain MR. 
Simpulan Penelitian: Senyawa sojagol memiliki kemiripan tertinggi dengan 
aktivitas antagonis aldosteron pada MR karena dapat menempati beberapa tempat 
ikat antagonis aldosteron secara komputasi. Oleh karena itu, senyawa ini 
diharapkan dapat bersifat antagonis terhadap aldosteron. 
Kata Kunci: Antagonis aldosteron, herbal, molecular docking, sojagol 
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ABSTRAK 
Arifin Nur Setyawan, G0013037, 2016. Identification of Indonesian Herbal 
Phytochemical as Aldosterone Antagonist for Treatment of Heart Failure By 
Molecular Docking Study. Mini Thesis. Faculty of Medicine, University of 
Sebelas Maret, Surakarta. 
Background: Heart failure is a condition in which the heart is unable to pump 
blood sufficiently to meet the body’s needs. Aldosterone antagonists is used as the 
therapy because it can inhibit the remodelling of heart. However this medicine 
have some side effects because of its less selectivity. This condition lead the 
research to discover the drug with less side effects. Nowadays, Indonesian herbal 
plants have been used as herbal medicine in the community and has the potential 
to be developed as a drug. The aim of this research is to identify the antagonist 
aldosterone activity of Indonesian herbal phytochemicals. 
Methods: The research was a bioinformatics study with molecular docking 
method. Three-dimensional structure of MR could be obtained from PDB with an 
access code 3VHU. Spironolactone was used as a standard ligand and obtained 
from ZINC database with an access code ZINC03977913. The active compounds 
were obtained from HerbalDB and the three-dimensional structure was from 
PubChem NCBI. This study used AutoDock Vina version 1.1.2 to analyze the 
binding affinity and PyMol 1.3 to visualize the binding complexes. 
Results: There were 517 active compounds derived from Indonesian herbal 
plants. The results reported that some compounds such as strychnine, gentisin, 
sojagol, eurycomalactone, strigol, and progesterone consecutively had lower 
docking scores than aldosterone antagonists (-9,8 kcal/mol, -9,9 kcal/mol, -10,1 
kcal/mol, -10,2 kcal/mol, -10,6 kcal/mol dan -11,5 kcal/mol) and could interact 
with the ligand binding domain. 
Conclusions: Sojagol has the highest similarity with aldosterone antagonists 
activity on MR because it can interact to several places which aldosterone 
antagonists bind computationally. Therefore, it is expected to have the antagonist 
effect on MR. 
Keywords: Aldosterone antagonists, herbal, molecular docking, sojagol 
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